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Abstrakt 
 
Vores eksperiment har vist, at det er muligt at inddampe diphenylbutadiyn i strakt polyethylen 
og derefter foretage en spektroskopisk undersøgelse med infrarød stråling. Ved den 
spektroskopiske undersøgelse kunne vi observere de vibrationelle overgange for 
diphenylbutadiyn og tilordne polarisationsretningen for dem. Vi har benyttet TEM metoden til 
at bestemme orienteringen af diphenylmolekylerne i polyethylen og fandt, at vores orientering 
var en smule dårligere end forventet. Desuden fandt vi nogle K-værdier for nogle overgange, 
der ikke stemte overens med vores forventninger, og som er svære at forklare. 
 
Abstract 
 
Our experiment has shown that it is possible too evaporate Diphenylbutadiyn into stretched 
Polyethylen and thereafter make IR spectroscopy with infrared radiation. By making the 
spectroscopy examination we were able to observe the vibrational transitions for 
Diphenylbutadiyn and allocate the polarization for them. We used the TEM method to 
determine the orientation of the diphenylbutadiyne molecules in polyethylen and found that 
our orientation deviated a bit from the expected results. Besides we found some K-values for 
transitions which were not in accordance with our expectations and which are difficult to 
explain.
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Forord 
 
Vores rapport er bygget op efter forbillede af en artikel. Det skyldes dels, at vores projekt 
bygger på eksperimenter, og at en artikel er en god overskuelig måde at beskrive og 
videreformidle eksperimentelle resultater på, (det er jo fremgangsmåden, når man som forsker 
publicerer sine resultater), og dels at vi vil forsøge at publicere vores resultater i samarbejde 
med vores vejleder Jens Spanget-Larsen, hvis de bliver gode nok. Vores rapport vil således 
bestå af et abstrakt, et forord (denne tekst) og en problemformulering, og derefter vil selve 
artiklen komme som en slags inkorporeret tekst i projektrapporten. Artiklen vil indeholde en 
introduktion efterfulgt af en forsøgsbeskrivelse, resultatbehandling, diskussion samt 
konklusion. Den grundlæggende teori vil blive lagt i selve rapportens appendiks. Hvis man 
ikke er inde i teorien om spektroskopi anbefales det at læse appendiks først. 
 
I appendiks er henvisningerne skrevet i starten af teoriafsnittende som indikation på at det 
efterfølgende teoriafsnit er skrevet ud fra læst teori og ikke er et direkte citat eller afskrift. 
 
Vi vil gerne rette en stor tak til vores vejleder Jens Spanget-Larsen, der har været behjælpelig 
med litteratursøgning, beregninger og øvrige forklaringer og udredninger af fysiske og 
kemiske begreber.  
Ligeledes vil vi takke Eva Karlsen for de mange hjælpende hænder i forbindelse med 
laboratoriearbejdet.  
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Problemformulering. 
 
”Er det eksperimentelt muligt at inddampe tilstrækkeligt diphenylbutadiyn i polyethylen til at 
kunne foretage en spektroskopisk undersøgelse af forbindelsen med planpolariseret infrarød 
stråling og dermed måle polarisationsretningerne for forbindelsen?” 
 
Ved at foretage en spektroskopisk undersøgelse for en forbindelse kan man måle, ved hvilke 
bølgelængder den pågældende forbindelse absorberer – man optager et absorptionsspekter. 
Infrarød stråling indeholder energimængder svarende til de energiniveauer, der beskriver et 
molekyles vibrationer. Ved at optage et infrarødt absorptionsspekter for diphenylbutadiyn vil 
vi karakterisere hvilke IR-aktive vibrationer diphenylbutadiyn har – vi vil karakterisere 
vibrationsovergangene.  
 
En forbindelse absorberer stråling i forskellig grad alt efter symmetrien i forbindelsen og 
strålingens polarisationsretning. Ved at orientere vores molekyle (det sker ved at ”holde 
molekylet fast” i polyethylen) og måle absorptionen med polariseret stråling kan vi derfor få 
information om diphenylbutadiynmolekylernes orinetering, om de spektroskopiske 
overganges polarisationsretning og dermed om de molekylære symmetriegenskaber.
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Polarisationsspektroskopisk undersøgelse af Diphenylbutadiyn 
 
Af: Dan Kofoed & Rune Larsen 
 
 
 
1. Introduktion 
 
 
 
 
Fig. 1: Strukturformel for diphenylbutadiyn 
 
Diphenylbutadiyn (se fig. 1 samt forsiden) og nært beslægtede molekyler har tidligere været 
undersøgt. I en artikel af Hasegawa et. al. (2005) beskrives det, hvordan butadiyn-nanofibre 
kan dannes ud fra diphenylbutadiyn. Nanofibre er polymeriserede molekyler, der kan lede en 
strøm og har skabt overordentlig stor interesse, da de vil kunne bruges i elektriske kredsløb af 
meget små dimensioner. Ligeledes har der været interesse for diphenylbutadiener, der ligner 
dipenylbutadiyn meget, i og med at det i stedet for to tripelbindinger i butadiyn-kæden har to 
dobbeltbindinger. Interessen skyldes, at molekylet fotokemisk ligner chromoforer, som er 
pigmentsystemer i øjet. (Spanget et. al, 2006). 
 
I en artikel af Baranovic et. al. (2006) undersøges vibrationsovergangene for 
diphenylbutadiyn. De bestemmes eksperimentelt men beregnes også teoretisk vha. 
kvantemekaniske modeller. Der benyttes dog ikke planpolariseret lys til målingerne som i 
vores eksperiment. Artiklen indeholder altså data for overgange for diphenylbutadiyn, som vi 
kan forsøge at eftervise samtidig med, at vi kan tildele overgangene polarisationsretninger. 
 
Ved vores spektroskopiske undersøgelse af diphenylbutadiyn har vi dampet forbindelsen ind i 
strakt polyethylen. Polyethylenen fungerer som et anisotropt opløsningsmiddel, dvs. at 
diphenylbutadiynmolekylerne holdes i en fast position af polyethylenen. Derved bliver 
diphenylbutadiynmolekylerne delvist ensrettet, man siger at de orienteres. Ved eksperimentet 
DPBD
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undersøges det i hvor høj grad, det er lykkedes at dampe diphenylbutadiynmolekylerne ind i 
polyethylen. Vi undersøger hvilke vibrationsovergange, vi kan observere for 
diphenylbutadiyn, og sammenligner dem med tidligere fundne overgange beskrevet i artiklen 
af Baranovic et. al. (2006). Ved at måle med planpolariseret stråling på en orienteret prøve 
kan vi yderligere få information om vibrationsovergangenes polarisationsretning samt i hvor 
høj grad, diphenylbutadiynmolekylerne er orienteret i den strakte polyethylen, man siger, at vi 
finder orienteringsfaktoren. 
 
2. Forsøgsbeskrivelse 
 
Vi foretog målinger for diphenylbutadiyn opløst i kaliumbromid samt i polyethylen. Vi fik 
således optaget et spekter for diphenylbutadiyn i kaliumbromid samt for diphenylbutadiyn 
opløst i polyethylen. Vi benyttede kun planpolariseret stråling i målingerne af 
diphenylbutadiyn opløst i polyethylen.  
Vi delte et stykke polyethylen på 3 x 10 cm i 2 stykker. Disse strakte vi herefter i en 
gevindmaskine sådan at de blev fire til fem gange længere. De to stykker polyethylen udgør 
således en reference og en prøve. 
Vi sublimerede diphenylbutadiyn ind i polyethylen ved at placere diphenylbutadiynen i en 
konisk kolbe sammen med et stykke strakt polyethylen. Som følge af at en ligevægt vil 
indstille sig vil en del af diphenylbutadiynen sublimeres ind i polyethylenen. Vi satte prøven 
og referencen i et varmeskab ved 50 grader. Prøven og referencen stod i varmeskab i tre uger. 
Herefter vaskede vi prøven og referencen med methanol, da methanol ikke trænger ind i 
polyethylen. Krystaller på overfladen vil kunne ødelægge målingerne, derfor er det 
nødvendigt at vaske med methanol. 
Vi foretog derefter IR målingerne. Alle målinger blev foretaget med 10 scans i området 4000-
370 cm-1. Det er nødvendigt først at lave et energi spektre over den atmosfæriske luft, da den 
kan varierer lidt fra dag til dag. Vi målte derfor først et spektre over den atmosfæriske luft, 
således at det kunne trækkes fra vores målinger1. Herefter målte vi absorbansen af 
polyethylen referencen, således at denne kunne trækkes fra prøvemålingerne. Der måltes med 
planpolariseret lys ved 0 grader og 90 grader på de strakte polymerers strækningsretning. 0 
graders retningen benævnes EU og 90 graders retningen benævnes EV. 
                                                 
1 Fratrækningen af spekteret for atmosfærisk luft foretages automatisk af IR-spektrofotometret ved de 
efterfølgende målinger af prøverne. 
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Kaliumbromid absorberer meget lidt i IR området og vi lavede derfor også en 
kaliumbromidtablet. Denne bliver fremstillet ved at tage diphenylbutadiyn og blande med 
kaliumbromid. Vha. en morter blandes stofferne grundigt sammen i minimum 10 minutter. 
Herefter lægges blandingen i en hydraulisk presse under 10 tons i 15 minutter. Vi målte 
derefter spektret for diphenylbutadiyn i kaliumbromid. 
 
3. Eksperimentelle detaljer 
 
3.1 Diphenylbutadiyns orientering i polyethylen 
 
Diphenylbutadiyn har form som en aflang cylinder. Vi kan sige, at den er stavformet. Et 
molekyles symmetri angiver molekylets struktur, og dermed også hvordan vibrationerne i 
molekylet kan ligge. Vibrationerne kan pga. D2h symmetrien kun ligge i tre retninger. Man 
kan forestille sig, at man lægger et tredimensionelt koordinatsystem ned over vores molekyle 
og lægger den længste ende af molekylet ud af z-aksen sådan at svingningerne, der foregår på 
langs i molekylet følger z-aksen (se fig. 2). Da vil alle andre vibrationer følge y- og x-aksen. 
Når vi måler på vores fastholdte molekyle med planpolariseret lys, da vil absorbansen 
afhænge af vinklen mellem overgangsdipolmomentvektoren for vibrationen og strålingens 
elektriske feltvektor. Jo mindre vinkel desto større absorbans.  
 
 
Fig. 2: Stavformet molekyle i tredimensionelt koordinatsystem. 
 
 
Da vi har målt med polariseret stråling i to retninger, får vi to spektre. Et Ev spekter, som er 
målt med stråling, hvor den elektriske feltvektor ligger på tværs af den strakte 
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polyethylenretning og et Eu spekter, hvor den elektriske feltvektor ligger langs med den 
strakte polyethylenretning (se fig. 3). Polyethylenen er strakt i den vertikale retning. 
 
Fig. 3: Strålingens polarisationsretning, (og dermed strålingens elektriske feltvektor), gennem strakt polyethylen 
for en Ev prøve og en Eu prøve. 
 
Vi kan også lægge et koordinatsystem ned over vores polyethylenstykker. Akserne kalder vi 
så U, V og W så vi kan skelne dem fra molekylets akser (se fig. 4). 
 
Fig. 4: Molekyle orienteret i polyethylen. 
 
Ved at måle hvordan molekylets akser ligger i forhold til polyethylens akser kan man afgøre 
orienteringsgraden for forbindelsen i polyethylen. Orienteringsfaktoren benævnes K og 
defineres som cosinus i anden til vinklen mellem overgangsdipolmomentvektoren (som ligger 
ud af z, x eller y-asken) og den elektriske feltvektor (som ligger ud af U- eller V-aksen) over 
et gennemsnit af alle molekylerne i prøven (Spanget, Linear Dichroism).  
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〉〈≡ ),(cos2 UMK r  
 
Til en svingning foretaget af molekylet hører altså en bestemt K-værdi. Hvis molekyleaksen z 
ligger oven i den elektriske feltvektor U, da vil K-værdien for en z-polariseret svingning være 
1 og K-værdierne for x- og y-aksen vil være 0 (se fig. 4). Dette svarer til en perfekt 
orientering af molekylet. K-værdierne skal til sammen give 1: 
 
1=++ YxZ KKK  
 
Diphenylbutadiyns stavform gør at molekylets x- og y-akse ikke kan fastholdes. Der kan ske 
en fri drejning om molekylets lange akse, z-aksen. Derfor gælder der også: 
 
yx KK =  
 
 
3.2 TEM metoden og absorbanskurver (Spanget, Linear Dichroism) 
 
Vi kan benytte TEM metoden til at bestemme K-værdier for stoffet. Ved TEM metoden 
afbildedes en række reducerede absorbanskurver, der beregnes ud fra en linear kombination af 
Eu og Ev: 
 
)(*2)(*)1()( vEvKvEuKvRk −−=  
 
K-værdierne varieres fra 0-1 med intervaller på 0,1. Når en top svarende til en bestemt 
overgang forsvinder fra absorbanskurverne så vil K-værdien for den overgang være lig med 
den K-værdi der hører til den absorbanskurve hvori toppen er forsvundet (se fig. 8). 
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4. Resultatbehandling 
 
4.1 Spektret for diphenylbutadiyn i kaliumbromid 
 
For at afgøre om alle toppene i spektrene hører til diphenylbutadiyn, kan man sammenligne 
med et spekter målt for diphenylbutadiyn i kaliumbromid (se fig. 5). Kaliumbromid påvirker 
bindingsforholdene i prøvemolekylet i så ringe grad, at de karakteristiske bølgetal for 
vibrationsovergangene kun ændre sig meget lidt. Ser man på spektrene for diphenylbutadiyn 
opløst i polyethylen og sammenligner toppenes karakteristiske bølgetal med dem for toppene i 
spektret for diphenylbutadiyn opløst i kaliumbromid, så genfinder man alle toppene. 
Diphenylbutadiyn har altså kunnet opløses i polyethylen, og man kan måle spektret for 
diphenylbutadiyn. Man kan således bruge spektret for diphenylbutadiyn opløst i 
kaliumbromid til at sikre sig, at der er tale om vibrationsovergange for diphenylbutadiyn og 
ikke for polyethylen.  
 
 
Fig. 5: Spektret for diphenylbutadiyn opløst i kaliumbromid. 
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4.2 Spektrene for diphenylbutadiyn opløst i polythylen 
 
Da diphenylbutadiynspektrene blev konstrueret var basislinierne ikke plane. Absorptionen for 
polyethylen varierer altså for prøven og referencen. Dette basislinieproblem har vi korrigeret 
for ved at gange 1,35 med referencedataene før de er trukket fra prøvedataene. En korrektion 
på 35 % er meget, men først da har vi fået en rimelig basislinie (se fig. 6). 
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Fig. 6: Spektrene for diphenylbutadiyn opløst i polyethylen. 
 
Det ses ved sammenligning af de to spektre for diphenylbutadiyn, at nogle toppe er stærkere i 
Ev spektret end i Eu spekteret (se fig. 6). Toppene ved bølgetallene omkring 900, 850, 675, 
525 og 450 er stærkere i Ev spektret end i Eu spektret. Det skyldes, at vibrationsovergangene 
har en såkaldt polarisationsretning. Vi må antage, at det stavformede 
diphenylbutadiynmolekyle er orienteret sådan, at den længste molekyle-akse er den, der har 
størst tendens til at være orienteret i samme retning som polyethylens strækningsretning. Vi 
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vedtager at lægge denne retning langs z-aksen i det tredimensionelle koordinatsystem. De 
toppe, der er størst i Eu spektret, må da tilhøre vibrationsovergange fra svingninger, der ligger 
langs z-aksen. Disse er derfor langaksepolariserede. Tilsvarende vil toppene, der er størst i Ev 
spektret tilhøre vibrationsovergange, der er kortaksepolariseret (x eller y). 
I spektrene er områderne omkring bølgetallene 725 og 1450 skåret fra. Det skyldes, at 
polyethylen ved disse bølgetal absorberer meget kraftigt, og at det ikke er muligt at trække 
alle overgange fra, så diphenylbutadiyns spekter kommer frem. Overgangene vil derfor dække 
eventuelle overgange fra diphenylbutadiyn. 
 
4.3 Sammenligning af overgange fundet i vores forsøg og af Baranovic et. al (2006) 
 
Sammenligner man vores målte vibrationsovergange med dem fundet af Baranovic et. al. 
(2006), så genfinder vi alle overgangene beliggende i vores bølgetalinterval i vores spektrer 
undtagen den overgang, Baranovic et. al. (2006) har observeret ved bølgetallet 1440 (se fig. 6 
og tabel 1). Her er altså igen i tydelig indikation på, at det er lykkedes at inddampe 
diphenylbutadiyn i polyethylen i tilstrækkelig stor mængde til at kunne måle på det. 
 
Akse Obs. Kal. 
z (b1u) 1595 1595 
 1485 1480 
 1200 1192 
 1177 1166 
 1028 1017 
 1000 978 
 746 754 
 465 458 
y (b2u) 1574 1564 
 1440 1443 
 1330 1315 
 1276 1279 
 1161 1150 
 1070 1069 
 617 612 
 515 500 
x (b3u) 980 961 
 915 895 
 752 744 
 687 677 
 524 525 
 
Tabel 1: Tabel med observerede og beregnede vibrationsovergange fundet af baranovic et. al. (2006) inden for 
bølgetalområdet 1600-400 cm-1. 
 
4.4 K-værdierne 
 
For at undersøge orienteringsgraden af diphenylbutadiyn i polyethylen benyttes TEM 
metoden. Med TEM metoden kan man tilordne K-værdierne til vibrationsovergangene. For 
diphenylbutadiyn skulle K-værdierne gerne fordele sig i to grupper. En gruppe med en relativ 
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stor K-værdi svarende til de overgange, der ligger ud af molekylets lange akse (z-aksen) og en 
anden gruppe med en mindre K-værdi, der svarer til de overgange, som ligger i y- og x-aksens 
retning om som altså er ens pga. molekylets stavform. 
For at få nogle pæne absorbanskurver ved benyttelse af TEM metoden har vi korrigeret vores 
basislinie, sådan at den ligger på 0. Man tilordner K-værdien for en top, ved at se ved hvilken 
absorbanskurve toppen forsvinder. Absorbanskurverne er udregnet med K-værdiintervaller på 
0,1 startende med en K-værdi på 0,0. 
Det ses at K-værdierne fordeler sig i flere grupper (se fig. 7 og fig. 8). En gruppe med K-
værdier på omkring 0,5, en med K-værdier på omkring 0,25, en med K-værdier på omkring 
0,4. Der kan også observeres K-værdier på 0,3 og 0,1 (se fig. 8). De første to grupper af K-
værdier er fornuftige nok. Værdierne er i overensstemmelse med vores tidligere antagelse om 
at toppene, der er størst i Eu spektret hører til overgange, der er langaksepolariserede. Disse er 
orienterede langs y-aksen, langs med strækningsretningen af polyethylen, og de har derfor den 
største K-værdi.  
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Fig. 7: Reducerede absorbanskurver med tilordnede K-værdier for toppene 
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Fig. 8: Reducerede absorbanskurver med tilordnede K-værdier for toppene 
 
K-værdierne for en række organiske forbindelser opløst i polyethylen er angivet i 
orienteringstrekanten, som er introduceret af Thulstrup og Michl (1982). Sammenlignes vores 
fundne K-værdier med K-værdierne i orienteringstrekanten, ses det, at den største K-værdi er 
0,2 mindre end den i orienteringstrekanten (se fig. 9). Vores molekyler er altså ikke helt så 
godt orienteret, som man kunne forvente. 
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Fig. 9: Orienteringstrekanten, (Thulstrup et. al., 2005)  
  
 
De fundne K-værdier på 0,4, 0,3 og 0,1 passer ikke med vores forudsigelser. Toppenes 
karakteristiske bølgetal genfindes i spekteret for diphenylbutadiyn i kaliumbromid og også i 
dataene fra artiklen af Baranovic et. al. (2006). 
 
5. Diskussion 
 
5.1 Basislinieproblemet 
 
I vores forsøg har det vist sig, at vores basislinie ikke har været så god som forventet. Når vi 
trækker vores referencedata fra vores prøvedata, skulle vi gerne få et klart spekter for 
diphenylbutadiyn med en vandret basislinie. Vi fik imidlertid en meget ujævn basislinie som 
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tegn på, at de to målinger af polyethylen er meget forskellig. Dette forekommer os en smule 
underligt, da vi har strakt et stykke polyethylen og derefter skåret det over, så vi havde to 
stykker; en prøve og en reference. Derfor skulle polyethylenstykkerne jo rent teknisk set være 
de samme. At diphenylbutadiyn skulle kunne ændre på polyethylenens struktur og dermed 
absorptionsegenskaber, finder vi urealistisk. Måske har det noget at gøre med den varme, 
polyethylenen blev udsat for i varmeskabet, selvom begge stykker polyethylen stod i 
varmeskab. Uanset, så plejer polyethylen ikke at give så store udsving i basislinien. For at 
udbedre denne fejlkilde kunne man benytte det samme stykke polyethylen til prøve og 
reference. Dermed skulle vi først have varmet polyethylenstykket op og så målt 
referencedataene. Derefter skulle vi inddampe diphenylbutadiynen i samme stykke 
polyethylen og så måle prøvedataene. Hvis det er temperaturen, der har haft indflydelse på 
basislinien, kunne man prøve at inddampe diphenylbutadiyn ved en lavere temperatur. 
I forbindelse med vores basislinieproblem skal man også tænke på, at det er let at få en 
usikkerhed på basislinien, da vi måler på en meget lille mængde diphenylbutadiyn. Dvs. at når 
vi måler på to stykker polyethylen, hvor der i det ene stykke kun er meget lidt 
diphenylbutadiyn opløst, så må det give større og større usikkerhed jo mindre stof, der er 
opløst (Det svarer til at finde en sømands vægt ved at trække to tankskibes vægt fra hinanden, 
citat: Spanget). 
 
5.2 De mange K-værdier 
 
Via TEM metoden fandt vi K-værdierne.  K-værdierne på 0,5 og 0,25 stemte nogenlunde 
overens med vores forventning. For toppene, der var grupperet omkring bølgetal 1200 cm-1 
fandt vi K-værdier på 0,4, hvilket jo ikke stemmer overens med teorien, om at vi kun skal 
observere to grupper af K-værdier. Det samme gør sig gældende for K-værdierne på 0,3 og 
0,1 ved toppene omkring 525 cm-1. 
Uoverensstemmelsen kan ikke forklares, med at vores prøve er forurenet, således at K-
værdierne tilhører et andet stof, eftersom toppene genfindes i både kaliumbromidprøven og 
Baranovic et. al.’s (2006) data. Baranovic et. al. (2006) har ikke beregnet K-værdier for 
overgangene, så vi kan ikke sammenligne disse.  
En hypotese kunne være at diphenylbutadiyn findes i flere konformerer i vores prøve 
(Spanget, personlig meddelelse). Diphenylbutadiyn har den laveste energitilstand og dermed 
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den mest stabile form når phenylgrupperne sidder i plan (se fig. 10 øverst). Derfor har vi 
antaget at diphenylbutadiyn har været i plan form i vores forsøg. Der skal imidlertid meget 
lidt energi til at dreje phenylgrupperne ud af plan (se fig. 10 nederst). Dette kunne være sket 
ved opvarmning af prøven eller måske spontant ved stuetemperatur. Man kunne forestille sig 
at en drejning af phenylgruppen ville bevirke at molekylet ville få lidt andre 
”orienteringsegenskaber” i polyethylen og dermed kunne K-værdierne ændres. 
 
Fig. 10: Diphenylbutadiyn. Øverst: Phenylgruppe er drejet 0 grader. Nederst: phenylgruppe er drejet 90 grader. 
 
Vha. kvantemekaniske modeller kan det tilnærmelsesvis beregnes hvor vibrationsovergange 
for diphenylbutadiyn kan ligge i spektret når phenylgruppernes drejning varieres. Det viser 
sig, at de karakteristiske bølgetal beliggende i IR-området kun ændrer sig i området 460 – 560 
cm-1 ifølge en sådan beregnet model2 (Spanget, personlig meddelelse), (se fig. 11). Fig. 11 
viser denne beregnede model over vibrationsovergangene, når phenylgrupperne henholdsvis 
sidder i plan og er drejet 90 grader, (som det er tilfældet på fig. 10). I området omkring 550 
cm-1 findes de beregnede toppe, der svarer til de toppe som vi i forsøget har tildelt K-
værdierne 0,3 og 0,1 (sammenlign fig. 11 og fig. 12). De beregnede toppe har ikke præcis de 
samme bølgetal som de målte. Det er derfor svært at sige noget, om hvilken drejning 
phenylgrupperne har i vores forsøg. Derimod kan modellen fortælle os, at overgangene ved 
omkring 550 cm-1 vil ligge tæt op af hinanden, uanset hvordan phenylgrupperne er drejede. 
                                                 
2 Det er vibrationer af carbonskelettet, der giver anledning til andre overgange, når phenylgrupperne ikke er i 
plan. 
Side 19 af 33 
Derfor er det sandsynligt, at de afvigende K-værdier kan være resultatet af molekyler, der er 
orienteret anderledes pga. drejede phenylgrupper.  
K-værdien på 0,3 kunne indikere, at de molekyler hvor phenylgrupperne ikke sidder helt i 
plan er en smule dårligere orienterede end de molekyler, hvor phenylgrupperne sidder i plan. 
Det samme gør sig gældende for K-værdierne på 0,4 fundet for de langaksepolariserede 
overgange, der ligger ved omkring 1200 cm-1 (se fig. 7). I et forsøg foretaget af Jens Spanget-
Larsen måles spektret for diphenylbutadiyn i området 25.000-55.000 cm-1 3 (Spanget, 
personlig meddelelse). I forsøget fås også forskellige K-værdier for to langaksepolariserede 
overgange. For overgangen ved omkring 30.000 cm-1 fås en K-værdi på 0,57 og for en 
overgang ved omkring 38.000 cm-1 fås en K-værdi på 0,50. Beregninger vha. af en 
kvantemekanisk model viser, at der er en overgang ved omkring 30.000 cm-1, når 
phenylgrupperne sidder i plan, mens den forsvinder efterhånden som phenylgrupperne drejes 
og er helt væk ved en drejning på 90 grader. Samtidig viser beregningerne, at der er en top 
ved 38.000 cm-1, når phenylgrupperne er drejede ca. 60 grader. Da den mindste K-værdi på 
0,50 lå ved 38.000 cm-1, indikerer forsøget og beregningerne altså, at molekylerne orienteres 
dårligere i polyethylen, når phenylgrupperne ikke sidder i plan. Man kan forestille sig, at 
molekylerne fylder mere i rummet, når phenylgrupperne er ude af plan og derfor har sværere 
ved at lægge sig langs med polyethylenkæderetningen. Det skal dog nævnes, at vi også 
observerer en K-værdi på 0,1 i vores forsøg. Det kan dog være, at værdien er sat en smule for 
lavt, men den kan ikke være højere end 0,2, hvis man ser på absorbanskurverne (se fig. 12). 
Det virker umiddelbart som om, at overgangen kan tilskrives molekyler, der er særdeles godt 
orienterede. Hvis dette er tilfældet, så indikerer det, at alle de observerede K-værdier på 
omkring 0,2-0,25 er resultatet af molekyler, hvor phenylgrupperne ikke er helt i plan. K-
værdien på 0,1 kan måske derfor vise, at vores prøve har bestået af molekyler, hvor 
phenylgrupperne har siddet i forskellige grader og altså ikke i plan som antaget ved forsøgets 
start4. 
                                                 
3 Målt på ASTRID synkrotronen i Århus d. 21 marts 2006. 
4 Bølgetalsområdet, hvor K-værdien på 0,1 optræder, indeholder såkaldte interferensfænomener, der forstyrrer 
basislinien og bevirker, at det kan være svært præcis at bestemme, hvornår en top forsvinder i absorbanskurverne 
(Spanget, personlig meddelelse). 
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Fig. 11: Beregnede vibrationsovergange når phenylgrupperne henholdsvis sidder i plan og er drejede 90 grader i 
forhold til hinanden. 
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Fig. 12: Reducerede absorbanskurver med tilordnede K-værdier for toppene 
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Fordi molekyler, hvor phenylgrupperne sidder i plan, har lavest energitilstand kunne man 
udfører forsøget ved en lav temperatur, for at se om K-værdierne ville fordele sig i færre 
grupperinger. Er det tilfældet, er det en stærk indikation på, at det faktisk er drejningen af 
phenylgrupperne, der spiller ind på, hvor godt molekylerne orienteres i polyethylen. 
 
6. Konklusion  
 
Det har vist sig, at eksperimentet kan lade sig gøre. Undersøgelsen kaster lys over en del af 
diphenylbutadiyns vibrationsovergange, og vi kan tildele dem en polarisationsretning, men 
det er kun for de IR-aktive overgange, da vores undersøgelse ikke omfatter andre 
spektroskopiformer. Undersøgelsen giver anledning til at tro, at diphenylbutadiyn findes i 
flere konformerer, som kan have betydning for, hvordan molekylet orienteres i et 
opløsningsmedium som polyethylen. Der skal dog yderligere undersøgelser til for at 
klarlægge, om det er phenylgruppernes drejning, der spiller ind på orienteringsgraden. 
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Appendiks 
 
7. Spektroskopisk undersøgelse 
 
Ved en spektroskopisk undersøgelse af et molekyle måles der på molekylets evne til at 
absorbere energi i form af stråling. Ved at ”optage” hvordan absorbansen for et stof ændrer 
sig med bølgelængden og dermed energien af strålingen, fås et spekter for molekylet. Ud fra 
spektret kan man analysere, hvordan atomerne i et molekyle svinger, og hvilke stofgrupper 
molekylet består af. 
 
7.1 Molekylære energier (Thulstrup, vibrerende molekyler) 
 
Et molekyles energi kan opdeles i flere bidrag: Elektronisk energi (Eel), vibrationsenergi 
(Evib), rotationsenergi (Erot) og translationsenergi (Etrans): 
 
Emol = Eel  + Evib + Erot + Etrans 
 
Alle disse energier er kvantificerede, dvs. at molekylerne får energimængderne tilført 
eller afgiver dem i ganske bestemte doser (kvanter). Etrans svarer til de mindste 
energikvanter og er kun relevante for gasser. Erot svarer til større energikvanter og er 
relevant for gasser og væsker, men i mindre grad for faste stoffer. Evib er vigtig for alle 
stoffer, der består af molekyler; energien skyldes at atomkernerne i et molekyle ændrer 
deres indbyrdes afstande og vinkler, d.v.s at molekylet vibrerer. Eel bestemmes af 
molekylets elektroners bevægelse; den svarer til de største energikvanter. 
 
7.2 Absorption og det infrarøde spektrum (Mohan, 2003) 
 
Ved infrarød spektroskopi måles der på molekylers vibrationer. Dette lader sig gøre 
derved, at molekylerne svinger med ganske bestemte frekvenser. Hvis man udsætter 
molekylet, man måler på for infrarød stråling af den samme bestemte frekvens, som 
molekylet svinger med, vil molekylet absorbere strålingen ved fænomenet interferens. 
Herved forøges amplituden af molekylets svingning som tegn på, at molekylet har 
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optaget energien i strålingen – molekylet siges at være exciteret. Det infrarøde spektrum 
for molekylet kan da detekteres, når der er overensstemmelse mellem frekvensen af den 
infrarøde stråling og molekylets svingning. 
Det er de intramolekylære bindinger, der er afgørende for hvordan et molekyle svinger. 
De intramolekylærer bindingers tilstand afhænger, af hvilke atomer molekylet består af, 
og af hvordan atomer er forbundet. Det betyder, at forskellige molekyler svinger 
forskelligt og dermed også, at forskellige molekyler har forskellige infrarøde spektrer. 
Et udsnit af spektrene for to forskellige molekyler kan imidlertid stadig være ens derved 
at en molekylebinding, der optræder i begge molekyler er ophav til én bestemt 
svingning og dermed til et bestemt spektre i det frekvensområde, svingningen foretages 
i. Det betyder at infrarøde spektrer giver information om molekylebindinger og dermed 
struktur! 
Som for-/opklarende eksempel tager vi CO2 
 
7.3 CO2 (Mohan, 2003) 
 
Molekylerne kan vibrere på forskellige måder. Hvis molekylerne vibrerer på en sådan 
måde, at molekylets dipolmoment ændres, så kan de absorbere den infrarøde stråling. 
Kort fortalt er dipolmomentet molekylets ladning udadtil. Svinger atomerne i et 
molekyle sådan, at de hele tiden ændrer indbyrdes afstand, så vil dipolmomentet hele 
tiden ændres. Svinger dipolmomentet i samme retning som strålingen, da kan strålingen 
absorberes. Det er det samme princip, der gør sig gældende ved en antenne, der 
modtager radiobølger. Som eksempel kan man se på CO2 vibrationer (se fig. 13). CO2 er 
sat sammen ved to covalente bindinger af iltatomerne til carbonatomet: O=C=O. 
Molekylet kan vibrere ved stræknings- og bøjningsvibrationer. Hvis molekylet vibrere 
ved symmetrisk strækning, giver vibrationerne ikke anledning til en ændring i 
dipolmomentet, da hvert iltatom vil bevare den samme afstand til carbonatomet. 
Dermed vil den symmetriske strækningsvibration for CO2 gøre molekylet IR inaktivt. 
Foregår strækningsvibrationen derimod asymmetrisk, vil iltatomerne skiftevis være nær 
og fjern fra carbonatomet og derved ændre dipolmomentet ved deres vibration. Det 
betyder at CO2 molekyler, der svinger asymmetrisk vil være IR aktive. Ligeledes vil 
bøjningsvibrationerne forårsage et skiftende dipolmoment og også gøre molekylet IR 
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aktivt. (Absorptionsbølgetallet for CO2 ved den asymmetriske vibration er vmax=2350 
cm-1 og for bøjningsvibrationerne vmax=667 cm
-1). 
 
 
Fig. 13: CO2 svingninger. 
 
På et energispekter hvor en spektrofotometerlampes intensitet som funktion af 
bølgetallet er afbildet, kan man se, hvordan luften absorberer (se fig. 14). 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig. 14: Energispekter for en lampe. 
 
Vi ser tydeligt CO2’s IR aktive absorptionsbølgelænder, der altså skyldes deres 
asymmetriske stræk- og bøjningsvibrationer. 
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8. Polyethylen 
 
I vores IR-målinger forsøges diphenylbutadiynen sublimeret ind i polyethylenfilm. 
Polyethylen bruges som opløsningsmiddel. Ved at ensrette C-H kæderne i polyethylenen får 
vi en strækningsretning, i hvilken vores sublimerede stof delvist vil orientere sig (se fig. 15). 
 
 
Ikke strukket polyethylen, hvor  Ensrettet polyethylen. Vores stof vil flette 
 C-H kæderne ligger uden ensretning sig ind og herved få en ensretning. 
Fig. 15:  Model af polyethylen, (Treloar, L.R.G, 1970). 
 
Polyethylen kan med fordel benyttes til IR målinger, da det absorberer få steder i IR- 
spektrumet. Det er hovedsageligt C-H og C-C vibrationer, der absorberer.  
 
Der findes flere former for polyethylen. Vi klipper et stykke på ca. 3 x 10 cm af en alm. 
Laboratorium flaske. Dette polyethylen er velegnet, da det kan indeholde godt med stof, 
grundet densiteten og er tilpas blødt, således at det kan strækkes mange gange sin egen 
længde. 
 
Til at strække vores polyethylen bruges en hånddreven maskine. Denne er fremstillet så 
polyethylenen kan spændes fast i hver sin side og vha. et gevind drejes fra hinanden. Man skal 
her passe på ikke at klippe det over eller lave deformationer, da det vil ødelægge målingerne.    
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9. Orienteringen af molekylet 
 
9.1 Absorbans (Spanget, Linear Dichroism) 
 
For et molekyle gælder det, at absorptionen afhænger af overensstemmelsen mellem 
molekylevibrationens overgangsdipolmomentvektor og strålingens elektriske feltvektor (se 
fig. 16). Stemmer disse fuldstændig overens - dvs. at ligger de oven i hinanden - da vil 
absorbansen være 100 %.  
 
Fig. 16: Skitse af molekyle med overgangsdipolmomentvektoren og den elektriske feltvektor (Spanget, Linear 
Dichroism). 
 
Absorbansen for en vibrationsovergang er lig med den absolutte absorbans for en svingning, 
A(υ), hvor dipolmomentvektoren, 
→
M , og den elektriske feltvektor, e, ligger oven i hinanden, 
altså der hvor vinklen mellem de to vektorer er 0, ganget med cosinus til vinklen mellem 
vektorerne i anden. 
 
),(cos)( 2 eMAnAbsorbanse
→
⋅= ν  
 
Pga. molekylets symmetriforhold kan molekylevibrationerne kun ske i ganske bestemte 
retninger i forhold til hinanden. Forestiller man sig, at molekylet holdes i en fast position, da 
vil molekylesvingningerne kun kunne foregår i tre retninger. Forestiller man sig yderligere, at 
man placerer molekylet i et tredimensionelt koordinatsystem (x,y,z), sådan et svingningerne i 
den ene retning fx ligger ud af x-aksen, da vil svingningerne i de to andre retninger ligge ud af 
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y- og z-aksen (se fig.17). Der hersker altså et slags indbyrdes forhold mellem atomerne i 
molekylet, der gør, at atomerne kun kan svinge i planer, der ligger som i et x,y,z-
koordinatsystem – vinkelret på hinanden – det er dette indbyrdes forhold, der skaber 
symmetriforholdet. 
 
Fig. 17: Skitse af molekyle i et tredimensionelt koordinatsystem (x,y,z). 
 
Har man derfor en prøve, hvori molekylerne ikke er fuldstændig orienterede – dvs. at ligger 
alle molekylerne ikke præcis ud af samme akse – da vil absorbansen, i den bestemte 
polarisationsretning man måler i, fx z, variere en smule fra molekyle til molekyle afhængigt af 
vinklen mellem de før omtalte vektorer, som det kan ses i formlen fra ovenstående.  
 
9.2 K-værdien (Spanget, Linear Dichroism) 
 
For nu at finde ud af hvordan molekylerne gennemsnitligt er orienterede i prøven, finder man 
en orienteringsfaktor, som kaldes K-værdien. Ved at beregner K-værdien for forskellige 
vibrationsovergange kan man afgøre hvilke vibrationsovergange, der hører til hvilke 
molekyleakser, og dermed om de er langakse- eller kortaksepolariserede. 
For at forstå K-værdien bedre lad os da se lidt på nogle forhold omkring K-værdien. Først 
skal man gøre sig det klart, at K-værdien kan indføres, fordi man måler med planpolariseret 
lys. Vi arbejder altså med en K-værdi for x-, y- og z-aksen, Kx, Ky og Kz. Vi har antaget at vi 
arbejder med et molekyle, der er stavformet (som en aflang cylinder), og at vi bruger et stykke 
strakt polyethylen til at holde molekylet fast med. Molekylets længste akse ligger vi i 
koordinatsystemet ud af z-aksen. Når vi måler på polyethylenprøven med planpolariseret lys, 
måler vi i to retninger vinkelret på hinanden. Retningerne kaldes U og V, hvor U betegner 
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polyethylens strækningsretning5. K-værdien kan så fortælle os, i hvor høj grad molekylernes 
z-akse ligger ud af U retningen (set over et gennemsnit af alle molekylerne). En perfekt 
orientering af molekylet ville svarer til, at molekylets z-akse ligger parallelt med U retningen. 
Der gælder, at K-værdien defineres som værende cosinus i anden til vinklen mellem 
dipolmomentvektoren for en svingning og den elektriske feltvektor for det planpolariserede 
lys.  
 
→
≡ ),(cos2 UMK  
 
Vi kan nu definere K-værdierne for akserne. 
 
),(cos2 UxK x ≡  
 
),(cos2 UyK y ≡  
 
),(cos2 UzK z ≡  
 
Det gælder endvidere. 
 
1=++ zyx KKK  
 
For vores molekyle, der er stavformet og som er orienteret, kan vi sige at Kx og Ky er lige 
store og at Kz er relativt meget større end Kx og Ky. 
 
9.3 Orienteringstrekanten 
 
Orienteringsfaktoren K for en række organiske molekyler, der er orienteret i polyethylen, er 
beregnet og opgivet i ”Orienteringstrekanten”, introduceret af Thulstrup og Michl (1982) (se 
fig. 18).  
                                                 
5 Den tredje retning er det praktisk ikke muligt at måle da fladen af polyethylen er for tynd. Man kan 
sammenligne det med at skulle skrive på den tynde side at et stykke papir. 
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Fig. 18: Orienteringstrekanten (Thulstrup et. al., 2005) 
 
For en prøve hvori molekylet slet ikke er orienteret, vil der gælde, at de tre K-værdier vil være 
ens, altså 0,33. Jo bedre orienteret molekylet er jo højere Kz-værdi, som altså svarer til den 
langaksepolariserede svingning i molekyler, der ikke er runde. Diphenylbutadiyn ligger som 
molekyle nr. 11 i orienteringstrekanten. Kz-værdien er ca. 0,7, og dermed vil de andre K-
værdier være ca. 0,15. Orienteringstrekanten kan altså give os en forventning om, hvilke K-
værdier vi kan måle for diphenylbutadiyn. 
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9.4 TEM metoden (Spanget, Linear Dichroism) 
 
TEM metoden er introduceret af Thulstrup og Michl (1982). Metoden bruges til at bestemme K-
værdier for overgange. Ved TEM metoden tegnes lineærkombinationer af graferne for Eu og Ev. 
Dette gøres ved at gange en konstant på Eu og Ev indtil en af vores overgange/toppe forsvinder.  
 
)(2)()1()( vEvkvEukvRk ⋅−⋅−=  
 
Man tæller herefter antallet af grafer, indtil overgangen forsvinder. Den K-værdi, der er brugt til 
at beregne den bestemte graf hvor overgangen forsvinder, betegner overgangens K-værdi (se fig. 
19). 
600 550 500 450 400
-0.5
0.0
600 550 500 450 400
~0.5
0.1
0.3
 
 
r
K
Bølgetal (cm-1)
 
Fig. 19: Linear kombinationer for Diphenylbutadiyn. 
 
Figur 19 viser således K-værdierne bestemt for nogle overgange. Overgangen, der har K-
værdien 0,5 forsvinder mellem den femte og sjette kurve (eller linear kombination). Da hver 
kurve er beregnet med et K-værdiinterval på 0,1 startende med 0,0, så ses det, at man ca. kan 
tælle seks kurver ned, før overgangen forsvinder. Dermed bliver K-værdien 0,5. 
